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Найдены условия селективного разделения полифенолов и кофеина методом обращенно-фазовой 
высокоэффективной жидкостной хроматографии со спектрофотометрическим (ОФ ВЭЖХ-УФ) и 
масс-спектрометрическим детектированием (ОФ ВЭЖХ/МС). С помощью разработанной методики 
получены хроматографические профили 29 образцов зеленого чая, включая 11 селекционных, 
предоставленных Всероссийским научно-исследовательским институтом цветоводства и субтро-
пических культур, г. Сочи.  Проведена хемометрическая обработка характеристических профилей 
полифенолов методом главных компонент (МГК). Показано, что наблюдается разделение данных на 
графике счетов по первой и второй главным компонентам на два кластера (селекционные чаи и чаи 
компании Greenfield) относительно первой главной компоненты (ГК-1). Анализ графика нагрузок ГК-1 
позволил выявить доминирующие аналиты (галловая кислота, галлокатехин, кофеин, эпигаллокатехин 
галлат и эпикатехин галлат), определяющие различие исследуемых образцов зеленого чая. Изучена 
МГК-модель по характеристическим профилям только селекционных чаев. Анализ графика счетов 
относительно первых двух главных компонент позволил обнаружить зависимость концентрации 
полифенолов и кофеина в селекционных образцах от сезона сбора чайного листа. Установлена 
возможная связь между ГК-2 и временем сбора урожая, однако это требует дальнейших исследований.
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The conditions for the selective separation of polyphenols and caffeine with reverse-phase high-
performance liquid chromatography with diodarray (RP HPLC-DAD) and mass-spectrometric detections 
(RP HPLC/MS) were found. Using the developed technique, chromatographic profiles of 29 samples of 
green tea (including 11 selection ones provided by the All-Russian Research Institute of Floriculture and 
Subtropical Crops, Sochi) were obtained. Using HPLC/MS, two unknown analytes (catechin gallate and 
gallocatechin gallate) of the tea samples were identified. Chemometric processing of the characteristic 
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profiles of polyphenols by the principal component analysis (PCA) was accomplished. On the scores plot 
for the first and second principal components, there is a separation of data into two clusters (selection and 
Greenfield teas) relative to the first principal component (PC-1). Analysis of the PC-1 loadings plot revealed 
the dominant analytes (gallic acid, gallocatechin, caffeine, epigallocatechin gallate and epicatechin gallate), 
which determine the differences between green teas samples. PCA-model separately for the profiles only 
selections teas was built. Analysis of the plot of scores relative to the first two principal components made it 
possible to detect the dependence of the concentration of polyphenols and caffeine in selections tea leafs 
on harvest season. A possible correlation has been established between PC-2 and harvest time, but this 
requires further research.
Keywords: RP HPLC, polyphenols, green tea, characteristic profiles, principal component analysis.
ВВЕДЕНИЕ
В настоящее время большое внимание уде-
ляется определению полифенольных соединений в 
различных образцах природного происхождения [1-11], 
обладающих антиоксидантными, антиканцерогенными 
и противобактерицидными свойствами. Высокое 
содержание полифенолов характерно для таких 
широко распространенных напитков как чай, кофе и 
какао. Общее содержание и соотношение отдельных 
полифенолов и других родственных антиоксидан-
тов (галловая кислота, танины, гидроксикоричные 
кислоты и др.) зависят от биологического вида 
растения, климатических условий, времени сбора, 
технологии обработки чайного листа, а также ряда 
других факторов [3, 7]. Концентрация полифенольных 
антиоксидантов в чае служит важнейшим критерием 
его качества, положенного в основу аналитического 
контроля. Существуют различные физико-химические 
методы определения полифенолов в объектах 
со сложной матрицей. Спектрофотометрические 
методы, применяемые для этой цели, недостаточ-
но эффективны, т.к. позволяют определять лишь 
суммарное содержание соединений определенных 
классов. Широко востребованы хроматографические 
(обращенно-фазовая высокоэффективная жидкостная 
хроматография (ОФ ВЭЖХ) и высокоэффективная 
тонкослойная хроматография,  (ВЭТСХ) [6-8, 12-14]) 
и электрофоретические (капиллярный зонный элек-
трофорез (КЗЭ) и мицеллярная электрокинетическая 
хроматография (МЭКХ) [14]) методы. 
Перспективным подходом наряду с покомпо-
нентным анализом образца является получение 
характеристических профилей аналитов с последующей 
их хемометрической обработкой для выявления 
критериев классификации и качества исследуемых 
объектов. Понятие «профиля» включает изменение 
концентраций аналитов и их соотношений, наличие 
или отсутствие определенных соединений. Хемо-
метрическая обработка результатов, полученных 
методом ОФ ВЭЖХ позволяет выделить отличительные 
черты профиля и классифицировать анализируемые 
объекты.
Целью данной работы явилось определение 
антиоксидантов полифенольного типа в различных 
образцах зеленого чая методами ОФ ВЭЖХ со 
спектрофотометрическим и масс-спектрометрическим 
детектированием с получением характеристических 
профилей и их хемометрической обработкой. Специ-
альной задачей исследования явилось изучение по 
разработанному алгоритму анализа 11 селекционных 
образцов зеленого чая, предоставленных Всерос-
сийским научно-исследовательским институтом 
цветоводства и субтропических культур (г. Сочи). 
Данные образцы отличались от зеленых чаев компании 
Greenfield более высоким содержанием следующих 
полифенолов: катехин галлат (CG), галлокатихин 
(GC), эпигаллокатихин (EGC) эпикатехин (EC), эпигал-
локатехин галлат (EGCG), эпикатехин галлат (ECG). 
Хемометрическая обработка характеристических 
профилей полифенолов образцов чая, полученных 
из селекционных чайных кустов, выращиваемых в 
Краснодарском регионе, позволила бы получить 
независимый классификационный критерий новых 
сортов чая.
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Материалы и реагенты. Деионизированная 
вода (получена на деионизаторе «АКВИЛОН Д 301», 
(Россия)); ацетонитрил (для ВЭЖХ, «Acros organics»), 
муравьиная кислота («х.ч.», «Неохим»); эпикатехин 
(EC) («Sigma-Aldrich»), галлокатехин (GC) («Sigma-
Aldrich»), эпигаллокатехин (EGC) («Sigma-Aldrich»), 
эпигаллокатехин галлат (EGCG) («Sigma-Aldrich»), 
эпикатехин галлат (ECG) («Sigma-Aldrich»), катехин 
(С) («Sigma-Aldrich»),  кофеин (Caf) («Sigma-Aldrich»), 
галловая кислота (GA) («Sigma-Aldrich»).
Оборудование.  Разделение полифенолов 
проводили на двух жидкостных хроматографах: 
Shimadzu LC-20 Prominence с диодно-матричным 
детектором для получения характеристических 
профилей и Shimadzu LCMS-8030 с тройным 
квадрупольным масс-селективным детектором 
с электроспрей  ионизацией для идентификации 
неизвестных соединений на хроматограмме 
экстракта чая; колонка Luna C18 150 мм×2.0 мм, 
5 мкм («Phenomenex»). Обработку водной вытяжки 
ультразвуком при экстракции полифенолов прово-
дили в ультразвуковой термостатируемой ванне 
(«САПФИР», Россия).
Для хемометрической обработки характе-
ристических профилей полифенолов применяли 
программное обеспечение «RStudio».
Объекты исследования. Исследованы 18 
образцов пакетированного зеленого чая (Greenfield 
Melissa, Classic Genmaicha, Japanese Sencha, Flying 
dragon, Oolong, Jasmine dream с неистекшим сроком 
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годности), среди которых 11 образцов пакетированного 
зеленого чая Greenfield Melissa были взяты из разных 
партий, и 11 – селекционных чаев, предоставленные 
Институтом цветоводства и субтропических культур 
г. Сочи. В качестве сырья для изготовления чая в 
лабораторных условиях использована трехлистная 
флешь растения C. sinensis спонтанных сортов 
Колхида (обычно контроль) и Сочи и индуцированных 
форм: № 3823 и 582 (радиамутантные формы) и 
№ 855 и 2264 (колхимутантные формы), выращен-
ные на опытном коллекционно-маточном участке 
института (пос. Уч-Дере, Лазаревский р-он, г. Сочи). 
Селекционные образцы относятся к крупнолисто-
вой морфологической форме китайской группы 
чая. Зеленый чай изготавливали в лаборатории 
физиологии и биохимии растений (ФБР) Института 
цветоводства и субтропических культур с соблю-
дением всех принятых технологических процессов: 
пропаривание (в течение 3 минут в аппарате Коха 
при температуре – 95-100 оС), скручивание, сушка 
(в сушильном шкафу в два приема: первый раз при 
температуре 90-95 оС до влажности 18 %, далее 
при температуре 80-90 оС до остаточной влажности 
3-5 %.). 
Пробоподготовка зеленого чая. Пробо-
подготовка образцов чая включала: измельчение 
чайных листьев в ступке, отбор навески массой 200 
мг, экстракцию полифенолов 20 мл горячей воды 
(80 °C) при обработке ультразвуком для интенси-
фикации извлечения полифенольных соединений 
из листьев чая (20 минут) при температуре 70 °С. 
Экстракт переносили в мерную колбу и доводили 
деионизированной водой до объема 25 мл. Затем 
раствор фильтровали через шприцевую насад-
ку Chromafil (Macherey-Nagel) и 20 мкл раствора 
анализировали методами высоко эффективной 
жидкостной хроматографии с диодно-матричным 
детектором (ВЭЖХ-УФ) и с тройным квадрупольным 
масс-селективным детектором (ВЭЖХ-МС). 
Стандартные растворы и модельная 
смесь. Растворы стандартов полифенолов и кофеина 
готовились путем растворения точной навески (100 
мг) в известном объеме дистиллированной (1 мл) 
воды. Все стандарты хранили в морозильной камере 
(при температуре -18 °С). Градуировочные растворы, 
а также раствор модельной смеси готовился путем 
разбавления исходных растворов стандартов.
Условия хроматографического анализа. 
ОФ ВЭЖХ-УФ, диодно-матричное детектирование 
(диапазон длин волн 190 – 800 нм); количествен-
ный анализ проводили на длине волны 280 нм. 
Подвижная фаза: ацетонитрил и 0.1 %-й водный 
раствор муравьиной кислоты. Градиентный режим 
элюирования (табл. 1)
ОФ ВЭЖХ-МС: электрораспылительная иони-
зация полифенолов при отрицательной полярности. 
Напряжение на капилляре -3.5 кВ, скорость рас-
пыляющего газа (азота): 3 л/мин, скорость потока и 
температура осушающего газа (азота) 15 л/мин и 250ºС. 
Детектирование полифенолов по молекулярному 
иону [M – H]- (табл. 2)
Хемометрическая обработка данных. 
Хроматографические профили, полученные на 
длине волны 280 нм, выравнивали по временам 
удержания компонентов и обрабатывали в программном 
обеспечении «RStudio». Данные центрировали, но не 
масштабировали во избежание увеличения влияния 
«шумов» на построение модели методом главных 
компонент. Анализировали главные компоненты, 
объясняющие 98 % всей дисперсии, наблюдаемой 
в системе.
РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
Чай – один из самых распространенных по 
потреблению после воды напитков в мире. Однако 
высокая стоимость высококачественных сортов чая и 
ограниченность ареалов произрастания чая создают 
предпосылки для появления различных способов 
фальсификации чайной продукции. Например, в России 
единственным местом размещения масштабных 
чайных плантаций является Черноморское побережье 
Краснодарского края – т.н. зона влажных субтропиков. 
Краснодарский чай пользуется популярностью 
как у местных жителей, так и у гостей курорта, но 
возможности его возделывания и производства 
ограничены, что порождает появление большого 
Таблица 1 
Условия градиентного режима элюирования полифенолов в ОФ ВЭЖХ
Table 1
The conditions of the gradient elution in RP-HPLC of polyphenols
Время, мин 0 10 20 21 23 23.5
% СH3CN в подвижной фазе, по объему 3 15 30 80 80 3
Таблица 2
Значения масс молекулярных ионов определяемых 
аналитов
             Table 2
Values of molecular ion masses of analytes
Аналит [M - H]-, m/z
Кофеин (Caf) 193 [M + H]
Катехин (С) 289
Эпикатехин (EC) 289
Галлокатехин (GC) 305
Эпигаллокатехин (EGC) 305
Эпигаллокатехин галлат (EGCG) 457
Эпикатехин галлат (ECG) 441
Галлокатехингаллат (GCG) 457
Галловая кислота (GA) 169
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количества фальсификата. В связи с этим контроль 
качества чая является важной задачей. Основными 
компонентами, которые контролируют в зеленом чае, 
являются кофеин и полифенольные соединения – 
производные флавона [3, 5, 7, 8, 11, 13]. В связи с 
этим определяемые аналиты в образцах зеленого 
чая – полифенолы и кофеин (рис. 1).
На модельных растворах катехинов и кофеина 
найдены условия их селективного хроматографи-
ческого разделения (рис. 2). В качестве подвижной 
фазы выбраны 0.1 %-й водный раствор муравьиной 
кислоты и ацетонитрил. Элюирование проводили 
в градиентном режиме; спектрофотометрическое 
детектирование на длине волны 280 нм, поскольку 
определяемые аналиты имеют полосу поглощения 
с большим коэффициентом экстинкции.
В найденных условиях проанализированы 18 
образцов зеленого чая компании Greenfield, 6 видов 
селекционных чаев (сорта Колхида и Сочи, формы № 
3823, 582, 855 и 2264), собранных и изготовленных 
в июле и  5 (сорт Сочи, формы № 3823, 582, 855 
и 2264) ─ в августе 2017 года. Всего получено 29 
хроматографических профилей соответствующих 
образцов (рис. 3). 
Различия в хроматографических профилях 
заметны даже визуально. Основными компонентами 
зеленого чая являются – Caf и EGCG, обладающий 
максимальной антиоксидантной активностью в ряду 
Рис. 1. Структурные формулы полифенолов и кофеина. 1 – эпикатехин (EC), 2 – эпигаллокатехин (EGC), 3 – галло-
катехин (GC), 4 – катехин (C), 5 – эпикатехин галлат (ECG), 6 – эпигаллокатехин галлат (EGCG), 7 – галловая 
кислота (GA), 8 – кофеин (Caf).
Fig. 1. Structural formulas of polyphenols and caffeine. 1 – epicatechin (EC), 2 – epigallocatechin (EGC), 3 – gallocatechin 
(GC), 4 – catechin (C), 5 – epicatechin gallate (EGCG), 6 – epigallocatechin gallate (EGCG), 7 – gallic acid (GA), 
8 – caffeine (Caf).
Рис. 2. Хроматограмма тестовой смеси катехинов и 
кофеина. Условия: ОФ ВЭЖХ, 280 нм; колонка: 
Luna C18  150 мм x 3.0 мм, 3.5 мкм. Элюент: аце-
тонитрил / 0.1 %  раствор муравьиной кислоты, 
градиентный режим.
Fig. 2. Chromatogram of the standards catechins and 
caffeine using RP-HPLC. Conditions: DAD, 280 nm. 
Column: Luna C18 150 mm x 3.0 mm, 3.5 µm. Eluent: 
acetonitrile / 0.1 % formic acid solution, gradient mode.
Рис. 3. Примеры хроматографических профилей 
экстрактов различных  образцов зеленого чая. 
Синий – селекционный зеленый чай, красный 
– зеленый чай Flying Dragon Greenfield, черный 
– Greenfield Melissa.
Fig. 3. Chromatographic profiles of green teas. Blue – selec-
tion tea, red – green tea Flying Dragon Greenfield, 
black – Greenfield Melissa.
381
Аналитика и контроль.       2019.        Т. 23.        № 3.
полифенолов. В селекционных образцах содержание 
полифенолов оказалось существенно выше по 
сравнению с остальными, что свидетельствует 
о его высоком качестве. Пики, соответствующие 
катехин галлату (CG) и галлокатехин галлату (GCG), 
идентифицированы методом хромато-масс-спек-
трометрии (рис.  4).
Проведен количественный анализ полифенолов 
и кофеина в исследуемых образцах чая при длине 
волны максимума поглощения аналитов (280 нм) и 
рассчитано их содержание на 1 г сухого чая (табл. 
3). Для чаев компании Greenfield каждая строка 
соответствует отдельной партии пакетированного 
чая. Из табл. 3 видно, что концентрации полифенолов 
и кофеина для различных сортов коммерческих 
чаев имеют близкие значения, что может быть 
обусловлено применением для их производства 
одинакового исходного сырья. При этом низкое 
содержание катехинов, вопреки ожиданиям для 
подобных аналитов в образцах зеленого чая, не всегда 
указывает на низкое качество чая или неправильные 
условия хранения. Относительно полифенольных 
соединений, эта особенность характерна для чая 
Рис. 4. Хроматограмма по выделенным ионам полифенолов 
водного экстракта зеленого чая (ВЭЖХ/МС с электро-
спрей ионизацией при отрицательной полярности). 
Система ВЭЖХ/МС (Shimadzu LCMS-8030) с тройным 
квадрупольным масс-селективным детектором. 
Fig. 4. Selected ion monitoring (SIM) chromatogram of 
polyphenols in water tea extracts (HPLC/MS with 
electrospray ionization at negative polarity mode). 
HPLC/MS system (Shimadzu LCMS-8030) with triple 
quadrupole mass selective detector.
Таблица 3
Концентрации полифенолов и кофеина в образцах зеленого чая (мг аналита на 1 г сухого чая, n = 3, p = 0.95)
Table 3
Concentrations of polyphenols and caffeine in green tea samples (mg of analyte per 1 g of dry tea sample, n = 3, p = 0.95)
GA GC EGC Caffein EC EGCG ECG
cv. Kolchida июль 0.239 ± 0.013 2.821 ± 0.114 26.727 ± 0.602 19.351 ± 0.005 5.271 ± 0.001 75.820 ± 0.082 4.153 ± 0.008
cv. Sochi июль 0.173 ± 0.002 2.336 ± 0.082 29.302 ± 0.072 18.447 ± 0.033 6.378 ± 0.013 30.469 ± 0.079 2.187 ± 0.025
cv. Sochi август 0.126 ± 0.005 2.221 ± 0.094 31.995 ± 0.323 20.789 ± 0.021 6.412 ± 0.003 30.659 ± 0.031 2.622 ± 0.041
mf. № 3823 июль 0.211 ± 0.011 3.262 ± 0.132 39.016 ± 0.382 20.423 ± 0.03 6.594 ± 0.011 57.931 ± 0.092 3.629 ± 0.001
mf. № 3823 август 0.194 ± 0.007 2.184 ± 0.062 31.559 ± 0.274 17.058 ± 0.061 5.891 ± 0.005 49.733 ± 0.012 2.970 ± 0.025
mf. № 2264 июль 0.354 ± 0.004 2.290 ± 0.077 26.009 ± 0.043 21.889 ± 0.008 4.329 ± 0.043 65.355 ± 0.040 2.887 ± 0.121
mf. № 2264 август 0.355 ± 0.010 2.352 ± 0.062 21.389 ± 0.104 20.843 ± 0.042 4.088 ± 0.012 52.611 ± 0.014 3.087 ± 0.005
mf. № 582 июль 0.145 ± 0.011 2.591 ± 0.105 25.257 ± 0.034 20.200 ± 0.024 4.162 ± 0.004 37.729 ± 0.038 2.136 ± 0.025
mf. № 582 август 0.486 ± 0.007 3.336 ± 0.094 29.941 ± 0.301 20.800 ± 0.263 6.397 ± 0.005 36.069 ± 0.021 2.540 ± 0.011
mf. № 855 июль 0.175 ± 0.006 2.984 ± 0.101 29.393 ± 0.036 21.833 ± 0.047 7.577 ± 0.002 58.561 ± 0.008 4.322 ± 0.013
mf. № 855 август 0.490 ± 0.014 2.877 ± 0.127 26.649 ± 0.152 24.204 ± 0.018 4.459 ± 0.001 87.113 ± 0.027 4.822 ± 0.006
Melissa 0.708 ± 0.023 0.581 ± 0.034 5.350 ± 0.162 7.123 ± 0.014 1.393 ± 0.023 0.702 ± 0.039 0.239 ± 0.002
Melissa 0.736 ± 0.016 0.384 ± 0.012 4.546 ± 0.079 7.174 ± 0.032 1.193 ± 0.003 1.311 ± 0.088 0.284 ± 0.009
Melissa 0.212 ± 0.007 0.506 ± 0.049 5.549 ± 0.036 5.830 ± 0.007 1.262 ± 0.007 2.921 ± 0.010 0.389 ± 0.014
Melissa 0.208 ± 0.009 0.450 ± 0.013 4.204 ± 0.148 6.000 ± 0.032 1.020 ± 0.032 1.527 ± 0.012 0.260 ± 0.002
Melissa 0.220 ± 0.007 0.544 ± 0.033 5.563 ± 0.074 6.575 ± 0.012 1.276 ± 0.014 1.125 ± 0.021 0.257 ± 0.001
Melissa 0.222 ± 0.005 0.466 ± 0.042 4.815 ± 0.024 5.913 ± 0.006 1.237 ± 0.012 1.394 ± 0.057 0.264 ± 0.028
Classic Genmaicha 0.023 ± 0.005 0.223 ± 0.009 2.532 ± 0.097 2.116 ± 0.016 0.547 ± 0.009 0.120 ± 0.007 0.042 ± 0.001
Melissa 0.190 ± 0.008 0.426 ± 0.036 4.775 ± 0.082 6.861 ± 0.042 1.335 ± 0.001 2.861 ± 0.012 0.446 ± 0.003
Melissa 0.215 ± 0.012 1.177 ± 0.108 5.650 ± 0.105 7.090 ± 0.009 1.388 ± 0.003 3.918 ± 0.007 0.485 ± 0.002
Melissa 0.204 ± 0.005 0.436 ± 0.025 2.454 ± 0.053 6.216 ± 0.007 1.192 ± 0.003 1.840 ± 0.121 0.327 ± 0.001
Melissa 0.224 ± 0.013 0.484 ± 0.033 4.226 ± 0.027 6.431 ± 0.056 1.198 ± 0.006 3.591 ± 0.051 0.420 ± 0.001
Melissa 0.203 ± 0.012 0.457 ± 0.052 4.258 ± 0.149 6.594 ± 0.015 1.259 ± 0.012 3.454 ± 0.008 0.429 ± 0.012
Japanese Sencha 0.085 ± 0.010 0.946 ± 0.086 10.820 ± 0.313 6.755 ± 0.083 2.406 ± 0.005 6.115 ± 0.028 0.607 ± 0.004
Flying dragon 0.232 ± 0.012 0.623 ± 0.055 8.486 ± 0.100 7.388 ± 0.241 1.902 ± 0.035 6.400 ± 0.005 0.661 ± 0.003
Flying dragon 0.207 ± 0.011 0.657 ± 0.049 8.695 ± 0.093 7.317 ± 0.034 1.856 ± 0.002 6.683 ± 0.021 0.677 ± 0.001
Oolong 0.255 ± 0.009 0.778 ± 0.068 11.351 ± 0.206 7.394 ± 0.019 2.172 ± 0.001 9.370 ± 0.036 0.854 ± 0.002
Jasmine dream 0.389 ± 0.017 0.734 ± 0.073 4.102 ± 0.075 7.853 ± 0.132 2.619 ± 0.026 8.108 ± 0.011 1.873 ± 0.134
Jasmine dream 0.396 ± 0.014 0.794 ± 0.070 4.402 ± 0.023 8.242 ± 0.053 2.605 ± 0.008 6.969 ± 0.020 1.472 ± 0.038
Jasmine dream 0.380 ± 0.009 0.746 ± 0.082 4.858 ± 0.088 8.900 ± 0.043 2.601 ± 0.001 9.308 ± 0.295 2.013 ± 0.047
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китайской генетической группы или произрастающего 
в более северных условиях; Этим характеристикам 
соответствуют проанализированные образцы.
Обнаружено сравнительно высокое содержа-
ние отдельных полифенолов в образцах Japanese 
Sencha и Oolong, однако, ввиду малого количества 
доступных для анализа образцов, сделать вывод 
о таком различии не представляется возможным.
 Определены метрологические характеристики 
разработанной методики: линейный диапазон кон-
центраций – 0.05-300 мкг/мл, воспроизводимость 
площадей пиков – 1.0-2.3 %.
В последние годы все более широкое рас-
пространение в аналитической химии находят 
многомерные методы обработки данных [16-22], что 
помогает выявить скрытые закономерности, отделить 
полезный сигнал от шума, а также представить 
данные в более удобной для интерпретации и визу-
ализации форме. Одним из таких методов является 
метод главных компонент (МГК), заключающийся 
в построении ортогональных линий, направление 
которых совпадает с максимальным увеличением 
дисперсии в изучаемой системе. МГК позволяет 
перейти от большого количества переменных, в 
данном случае величины поглощения в каждый 
момент времени, к новым переменным, называемым 
главными компонентами (ГК). Координата образца 
в новой системе координат называется счетом по 
данной ГК. 
Для построения МГК-модели хроматографические 
профили выравнивали по временам удерживания. 
Хемометрическую обработку хроматограмм проводили 
с помощью программного обеспечения «R-Studio», 
имеющего большое количество встроенных функций 
и пакетов программ, которые авторы статьи сочли 
наиболее приемлемыми для обработки полученных 
данных. При этом  в литературе описано использование 
и других программ [17-21]. Данные центрировали и, 
во избежание сильного влияния случайных помех 
и шума на модель, мертвое время (от 0 до 3 минут) 
и время промывки колонки после анализа (23-30 
минут) не учитывали. Это обусловлено отсутствием 
полезной информации, связанной с изучаемыми 
объектами, в данных временных промежутках. По 
тем же соображениям не проводили процедуру 
нормировки интенсивности поглощения на величину 
ее дисперсии в каждый момент времени среди 
всех профилей. Исследовали главные компоненты, 
объясняющие более 97 % всей дисперсии. 
На графике счетов ГК-1 – ГК-2 (рис. 5) наблюдается 
разделение полученных данных на три кластера 
относительно ГК-1: чаи Greenfield Melissa, другие 
зелёные чаи компании Greenfield, и селекционные чаи 
(Сочи). Причем кластеры, соответствующие продукции 
компании Greenfield очень близки друг к другу, что 
говорит об их «схожести». Кроме того, заметно и более 
детальное деление кластера селекционных чаев 
на три подкластера. Однако каких-либо выводы на 
основания этого делать преждевременно: выборка 
селекционных чаев невелика.
Для внутренней проверки построенной модели 
производили обработка трех чаев, соответствующих 
трем различным группам зеленых чаев. Совпаде-
ние сорта чая и кластера говорит о корректной 
работе данной модели. Также в целях проверки 
осуществлялось моделирование по интегральной 
интенсивности хроматографических пиков. Результат 
оказался таким же.
Для выявления основных различий между 
кластерами исследовали графики нагрузок (рис. 
6). Нагрузка – это тот вклад, который исходные 
переменные вносят в данную ГК. Самый большое 
влияние (абсолютная высота пика) на первую 
и вторую ГК имеют: GA, GC, Caf, EGCG и ECG. 
Следовательно, именно их можно использовать в 
качестве критерия оценки качества зелёного чая 
и определения его сорта.
Независимо построена МГК-модель селекцион-
ных чаев для выявления «скрытых» закономерностей 
на хроматограммах этих образцов. На графике счетов 
ГК-1/ГК-2 (рис. 7) заметно более низкое положение 
сорта чая, собранного в августе, относительно того 
же сорта, собранного в июле, что может говорить о 
возможной корреляции второй главной компоненты и 
времени сбора селекционных сортов чая. Также для 
Рис. 5. График счетов ГК-1 / ГК-2 для образцов зеленого 
чая Greenfield. ♦ – Greenfield Melissa, • – другие 
чаи компании Greenfield, ★ – селекционные чаи.
Fig. 5. Scores on PC 1 and PC 2 for the green tea Greenfield 
data. ♦ – Greenfield Melissa, • – Other Greenfield 
companies green tea, ★ – selection tea.
Рис. 6. График нагрузок: а) для первой главной компоненты; 
b) для второй главной компоненты. 
Fig. 6.  Loadings on: a) PC 1, b) PC 2.
383
Аналитика и контроль.       2019.        Т. 23.        № 3.
некоторых сортов (2264, 855) наблюдается смеще-
ние относительно ГК-1, которое, однако, явно со 
временем сбора не связано. Для чая сорта «Сочи» 
и «582» наблюдается относительно малое влияние 
времени сбора на положение относительно ГК-1, 
следовательно, именно ее можно использовать в 
качестве контроля сорта данных чаев.
Анализируя графики нагрузок первой и второй 
ГК установлено, что на основное различие между 
селекционными чаями вносят: EGCG, EGC, ECG, 
CG и GA.
ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Выбраны условия селективного разделения 
полифенолов и кофеина методом ОФ ВЭЖХ с 
диодно-матричным детектированием и получены 
характеристические хроматографические профили 
18 образцов зеленого чая компании Greenfield и 11 
образцов селекционных чаев. Хемометрическая 
обработка профилей чая методом главных компонент 
позволила разделить образцы в два кластера: чаи 
компании Greenfield и селекционные чаи, а также 
выявить соединения, наиболее сильно влияющие 
на различия между данными образцами: CG, GC, 
EGC, EC, EGCG, ECG. Для ряда аналитов постро-
ены градуиролвочные зависимости и определены 
концентрации полифенолов (мг в 1 г сухого чая). 
Построена МГК-модель селекционных чаев. 
Обнаружено влияние времени сбора чайных листьев 
на химический состав конечной продукции. Выявлена 
возможная связь ГК-2 со временем сбора урожая, 
однако для ее подтверждения требуются дальнейшие 
исследования. Установлены основные компоненты 
в чайных листьях, концентрации которых зависят 
от сезона сбора,  - это CG, ECG, EGCG, C и EGC. 
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